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Scientific data preservation is an ongoing challenge for the information sciences.  This study 
focuses on one subgroup, chemistry.  Our goal is to elicit data practices and opinions on sharing 
data from chemistry researchers at the institution of UNC‐Chapel Hill to inform the 
development of an IR.  To achieve this goal, we conducted a survey of faculty and students.  
Findings from the 31 participants (a response rate of 10.3%) revealed that chemists use data 
repositories infrequently.  Participants were most comfortable sharing data with students, 
followed by collaborators and researchers in their own discipline.  The researchers surveyed did 
not express interest in an institutional repository, although certain sub‐groups—data repository 
users, researchers comfortable sharing data, and biological chemists—showed more interest.  
Of researchers that used data repositories, most had done so through the journal publishing 
process, which could provide an alternative way to preserve research data in chemistry. 
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1 Introduction 
Datasets are the foundation of the scientific process.  However, once scientists analyze 
and process raw data into charts and graphical displays, formulate conclusions and revise 
theories, raw data is often discarded.  Historically, disseminating raw data to other researchers 
has not been practical, but technological advances have made it possible to archive the 
original data along with the polished results that the data helped create. 
There are two fundamental aspects of science that make archiving raw data 
worthwhile.  Science is evidence‐based; being able to refer back to the raw data gives 
researchers another level on which to assess a paper’s validity.  The raw data can enable other 
scientists to replicate the experiment and thus better judge methods and analysis, rather than 
only the conclusions of a paper.  Also, science is cumulative.  Archives of scientific data would 
allow researchers to build their own studies off the data produced by their peers, just as they 
already do when results are disseminated in an article. 
Data sharing is not completely new to the sciences.  By necessity, the discipline of 
astronomy was one of the pioneers.  Astronomers collect data with large, expensive 
equipment, such as telescopes they can point at only one area of the sky at any given time.  
This dictates shared usage among researchers, of instruments and data.  This is especially 
relevant for space‐based instruments, such as the Hubble Telescope; no researcher can lay 
exclusive claim to any particular data set collected (Choudhury, 2007). 
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The current trend in the literature has been to try to extend this collaborative process 
to all the scientific disciplines (Freeman, 2005).  The goal is to create a centralized digital 
repository where raw data can be stored.  A set of software and hardware, called 
cyberinfrastructure (CI) in the United States, would provide functionality for the data.  Ideally, 
this functionality would operate in two directions.  That is, published scientific articles would 
contain links to the data’s storage location in the CI.  Furthermore, researchers could 
manipulate data within the CI and follow links towards subsequent published works that were 
based on that data.  Freeman (2005) sees the CI as a type of collaboratory, since it provides a 
forum for researchers across the world to work together in teams (pg. 690).  In the United 
Kingdom, this topic falls under the general heading of e‐Science. 
Many different data storage systems have been proposed, from large comprehensive 
projects such as the UK’s e‐science initiative to individual science publication packages 
(Hunter, 2006).  Some of this variety follows naturally from the varied natures of different 
scientific disciplines.  The unique data requirements of one discipline (or specialty within a 
discipline)—size, format, scale, relevant metadata categories—will not necessarily be 
compatible with the requirements of another.  Thus, many different scientific data repositories 
may be needed to cover all the sciences, each one focusing on a specific area of research or a 
specific body of users.  This is called the disciplinary approach.  Another method—the 
institutional approach—is to create multiple smaller multipurpose institutional repositories 
(IRs), which capture data of different types (Freeman, 2005). 
Much of the work in this area has focused on the disciplinary approach, because it 
brings together larger numbers of researchers across a wider geographical area.  However, 
certain scientific disciplines, such as chemistry, do not fit easily into this approach.  For 
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example, in sub‐disciplines such as synthetic chemistry, the information content is held in the 
step‐by‐step method of collection, not just the final result, so comprehensive metadata is 
crucial in unlocking the value of the data (Pryor, 2007).  Other reasons are described in more 
detail in the literature review.  Thus, there are fewer options for these researchers to provide 
their raw data, and these data are being lost to the scientific community. 
This paper will investigate the possibility for an Institutional Repository (IR) at the 
University of North Carolina—Chapel Hill focused on the data produced by the Chemistry 
Department.  Specifically, our goal is to find out what UNC’s chemistry researchers currently 
do with their data and if they would be interested in placing their data in an IR run by the 
University Library.  We will also consider if certain types of researchers are more amenable to 
a repository, such as frequent data sharers and collaborators. 
It is important to get input from scientists, because people are usually averse to 
changing their habits.  The more aligned a data repository is to how scientists work, the more 
likely it is that they will use the repository.  Their concerns are doubly important, because 
scientists will be both data contributors and managers.  That is, they will be searching 
repositories to find data for their own work, but they will also act as the source of raw data, 
organizing it with their own metadata tags.  This study will address the following research 
questions: 
1) What do scientists currently do with their own research data, in all stages of the 
data lifecycle? 
2) In the course of their research, do scientists ever use data collected and published 
by others? 
3) What are scientists’ attitudes towards making their data available for others? 
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2 Related Work 
This study seeks to assess the use of data repositories—both in sharing and 
retrieving—by researchers in the Chemistry Department at UNC‐Chapel Hill, as well as their 
position towards the concept of open access data repositories in general, and their interest in 
using an institutional repository offered through UNC Libraries.  The literature demonstrates 
the importance of preserving scientific data in general, the current strategies in effect, and the 
inherent difficulties in the discipline of chemistry.  We also consider the researchers’ 
perspectives on data archiving.  Finally, literature on scientific researchers at UNC‐Chapel Hill 
will be discussed. 
2.1 Scientific Data Preservation 
2.1.1 Importance 
The reasons to archive and preserve scientific data are shared across different 
branches of science, because they are derived from the scientific method.  Scientific results 
should be reproducible and verifiable, and when these conditions are met, new scientific ideas 
can be built on top of existing ideas.  Having access to the raw data that accompanies 
published articles enhances each of these requirements.  Androulakis (2008) states that raw x‐
ray diffraction data is important for the following reasons:  access is necessary to validate the 
accuracy and validity of proposed coordinates for protein structures; it will allow new 
5 
algorithms and processing methods to be applied to old data; and it will enable old structures 
to be continually updated as the data is analyzed with these improved methods.  However, a 
single raw data set can often be as large as 100 GB; thus archiving all raw datasets from 
around the world in a single repository is not feasible.  For this reason, Androulakis proposes 
that x‐ray diffraction data be maintained in individual repositories at the institution in which it 
was created.  This is just one example of the difficulty of archiving chemical data; more will be 
discussed later. 
2.1.2 Approaches 
Freeman (2005) gets to the core of scientific data issues.  The researchers begin by 
pointing out the underlying explanations for the recent explosion of data and its inherent 
problems and possibilities.  Technological advancements have allowed researchers to store 
and process more data than before.  Researchers can also draw on a wealth of shared data.  As 
a result, scientists are learning the programming skills necessary to capitalize on these 
opportunities.  The authors see two emerging trends.  Scientists are able to collaborate with 
more of their peers in virtual research environments.  At the same time, the fruits of these 
labors can be utilized by lone researchers with computer access, which promotes individual 
work.  Both types of research are enabled by CIs, which the authors separate into two classes, 
shared CIs and domain‐specific CIs which reflect the institutional and disciplinary approaches 
respectively.  The former can be applied to diverse areas of research, while the latter are 
uniquely tailored for particular disciplines and data sets.  The initial focus in the information 
community has been on group collaboration rather than individual research, and large‐scale 
domain‐specific projects rather than general, all‐purpose ones.  The authors claim that these 
efforts will “expand the envelope” and create exemplars for the less expansive disciplines, 
what they call “small science,” (Freeman, 2005, p. 683). 
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2.1.2.1 Domain‐specific Repositories 
Freeman (2005) surveys the large‐scale CIs that cover disciplines such as astronomy, 
high‐energy physics, or the biological sciences (pg. 684).  The researchers in these disciplines 
have incentive to share data due to prohibitively expensive equipment, e.g. super‐colliders, 
and because the data is useful to many other researchers in many different ways, such as in 
the complete mapping of an animal’s genome.  Much of this work takes a community‐based 
approach, as seen in Freeman (2005), creating methods and technologies that can be used by 
scientists doing similar types of research, all over the world. 
2.1.2.2 Institutional 
Institutional‐based repositories preserve the data of an institution, which might cover 
datasets of varying forms.  Downing (2008) applies this to chemical data archives and asks 
whether they should be subject‐based or institution‐based.  While many other disciplines, like 
astronomy or biology, have successfully gone the subject‐based route, some types of 
chemistry data do not lend themselves to such an approach.  For instance, highly specialized 
datasets might only be valuable to a handful of researchers.  Other datasets might not be 
readily usable, requiring large amounts of metadata to provide the appropriate context. 
However, the problem with institution‐based repositories is that they have the 
potential to become isolated islands.  Downing (2008), et al, proposes a compromise of sorts, a 
federation of institutional repositories.  Thus, within each institution, the chemistry 
department might work with the library to create a suitable repository.  Downing describes an 
open‐source software project called SPECTRa that will manage this ingestion.  Later, the 
software can be extended to link these separate repositories. 
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2.2 Chemical Challenges 
Although the reasons for preserving scientific data are similar across all different 
disciplines, the challenges in doing so vary widely.  Chemistry researchers are not driven by the 
same factors that motivated researchers in other scientific fields to adopt e‐science and the 
use of large, subject‐based repositories.  Research institutions are often able to afford their 
own equipment to collect their data, so there is not the same urgency to acquire the means to 
share data that there is for researchers who rely on space telescopes or particle accelerators.  
A chemical researcher’s data are often useful to their closest peers, but not in the universal 
way that genomic information can be used by those in the biological sciences, an incentive for 
their vast data banks.  For these and other reasons, many chemistry researchers do not have 
the option of large disciplinary‐based repositories, which forces them to find other options to 
preserve their data. 
2.2.1 Variety of Disciplines 
Several aspects of chemical data make it difficult to archive in meaningful context so 
that the data can be reused by others.  One issue is that chemistry is a diverse field 
encompassing many different kinds of data.  As Downing (2008) points out, this means that 
data is collected from many different instruments and in many different formats, not all of 
which have long life‐spans.  The authors outline three distinct areas of research.  These are 
computational chemistry, synthetic chemistry, and crystallography.  Computational chemistry 
is itself difficult because it is so varied; instead of standardized experiments it relies on 
theoretical work, which can take all sorts of forms.  Pryor (2007) describes how this data is 
often organized in a “tree structure,” a system of folders within folders, of which some are 
fixed and others are changing (pg. 139).  The main trouble with synthetic chemistry—the 
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creation of new compounds—is that it is not exactly the end result that is important, but the 
steps within the process.  Thus, metadata collection becomes even more important. 
2.2.2 Crystallography 
Crystallography, which involves determining the atomic structure of compounds, has 
engendered more activity in the information science literature than other chemistry sub‐
disciplines.  Duke (2005) outlines many of the difficulties.  In journal publications, 
crystallographic data is usually presented as a diagram.  This prevents other researchers from 
checking the validity of the paper’s methods, or reusing the data.  Allen (2004) elaborates on 
this latter point.  The same data that must be collected to derive an accurate structure is also 
complete enough to explore the synthesis process of the material, interactions, bonds, and 
crystal engineering, so other researchers might benefit from access to the data.  Another 
possibility for reuse of data is offered in “Federated repositories of x‐ray diffraction images” 
(Androulakis, 2008).  New algorithms and processing methods for turning raw diffraction 
images into structure diagrams are being constantly devised and updated.  If the underlying 
data is available, then published structures can be updated as well.  Otherwise, researchers 
will have to collect data again to take advantage of the improved methods. 
Public crystallographic databases, such as the Crystallography Open Database (COD), 
offer a potential solution.  However, the 300,000 structures found in the various public 
crystallographic databases make up one fifth of the estimated 1.5 million structures that have 
been translated (Duke, 2005).  Allen (2004) puts the problem in different terms.  Public 
databases contain only about 5% of the possible structures in existence.  The largest of these, 
the Cambridge Structural Database (CSD), contains less than 3%.  Although research into 
crystal structures is growing, the amount of results that are made publicly available is 
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decreasing.  Although researchers are working to bridge this gap by finding new structures, 
their data is getting held up in the publication process, because some journal publishers won’t 
publish structures that are already available in the public domain.  Thus, researchers may delay 
releasing their data into a database until their paper is published.  The backlog in the 
publishing process pushes the data release date far into the future. 
2.3 Scientists and Data Repositories 
We envision that researchers would be the primary producers and consumers of 
scientific data repositories.  They might also share some of the custodial duties, such as 
keeping metadata tagged to their data.  The first section considers the research process, and 
the second section considers the opinions of scientists about data repositories. 
2.3.1 Changing the Research Process 
Frey (2008) focuses on how commonly practiced scientific methods can be adapted so 
that the standards of data curation are incorporated into the process.  He notes that many 
ideals of archiving and records management are already employed by scientists.  For instance, 
they take great care to include the provenance of all materials used in the experiment and the 
details relating to all equipment.  The primary reason for this is so that their methods might be 
reproducible—others can conduct the same experiment.  Thus, Frey argues that if scientists’ 
data is to be re‐used, they would be willing to take the same care in recording all necessary 
metadata.  He discusses different methods for doing so that would reduce the burden of such 
curation efforts.  For instance, electronic laboratory notebooks (ELNs) allow scientists to 
record observations in a form that can be linked to the data itself, unlike a scrap of paper 
which can fall out of place.  Frey also talks about the “Repository for the Laboratory” R4L 
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Project which automatically collects and stores metadata for its data files, as well as providing 
links between related content. 
Hunter (2006) proposes an alternative method that would change how scientists carry 
out research.  They would use the Resource Description Framework (RDF), a technology that 
automatically captures metadata as data is collected.  One of its important features is that it 
preserves and highlights the relationships between datasets.  This is important because some 
scientific data loses much of its value when considered separate from its workflow history.  
Upon completion of the project, the scientists could generate a Science Publication Package 
(SPP), a digital object that contains within a complete picture of their work, including the 
original data that they recorded for analysis.  This could then be stored in an institutional 
repository.  The lineage of this SPP could be tracked as well, incorporating links to other 
research that draws on its contents. 
2.3.2 Scientists’ Opinions 
2.3.2.1 Scientific Data Practices of UK Researchers 
Project StORe is a proposed set of middleware that would work between a variety of 
institutional repositories, providing two‐way links between published articles and archived 
source data.  Pryor (2007) reports the results of a survey of scientific researchers, taken to find 
ways to improve its design.  Invitations were sent out to over 3,000 researchers in the United 
Kingdom.  The survey took an overview of science as a whole, reaching seven different 
disciplines—Archaeology, Astronomy, Biochemistry, Biosciences, Chemistry, Physics, and 
Social Policy/Political Science.  As such, it demonstrated the inherit differences in disciplines, 
both in the type of data that they collect and the data collection methods.  Furthermore, it 
showed how these differences create unique challenges in preserving data in usable forms.  At 
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least one chemist expressed doubts that his data would be helpful for other researchers, 
because most of the valuable information content was not just stored in the datasets 
themselves, but in the relationships between the progressive datasets.  The research is 
organized in a tree‐like structure, the whole picture of which is necessary for adequate 
understanding.  Pryor found that 65% of chemistry respondents had never used a data 
repository, either as a depositor or a searcher.  This was one of the highest figures out of all 
the scientific disciplines surveyed. 
2.3.2.2 Chemists’ Data Awareness 
Downing (2008) also surveyed chemists.  The results were not encouraging as the 
study revealed that much of the data collected during experimentation was not available 
electronically.  For instance, this would include paper laboratory notebooks.  They found that a 
significant portion of the chemistry researchers were unaware of digital repositories.  Of those 
that were aware, many would want to restrict access to their stored research data, at least for 
a certain amount of time.  This embargo period would ensure that they could reap the full 
rewards of their research efforts. 
2.3.2.3 Chemistry Preprint Server 
Brown (2003) surveyed authors that used the Chemistry Preprint Server (CPS), 
launched by Elsevier in 2000, but is since defunct.  The CPS was an open‐access database of e‐
prints.  At the time of the study, less than a year after its inception, the CPS contained 217 
papers.  Brown asked authors why they published in the database.  Two of the most common 
reasons were “wide distribution and rapid dissemination” (Brown, 2003, pg. 365).  When asked 
if they would submit work to the CPS in the future, 92% responded positively, with some citing 
immediate feedback as an incentive.  Brown also surveyed the editors of chemistry journals 
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with the highest Impact Factors.  Of 17 respondents, one journal accepted e‐prints for 
publications, while half explicitly did not. 
2.3.2.4 General Scientists’ Opinions on Data Sharing 
Birnholtz (2003) also gets the perspectives of practicing scientists, but in a unique 
manner.  The authors observed three different groups of researchers and then reflect on the 
topic of data sharing.  They reiterate the importance of data sharing to the practice of science, 
in the way it is used to confirm the findings of others and then how it is used to build on that 
work.  They name three difficulties:  willingness to share, locating shared data, and using 
shared data.  On the first point, the authors suggest that when scientists want to limit access 
to their data, they typically want to limit it to people or communities that they have a social 
relationship with.  Thus, the researchers argue that any data sharing system should include a 
facility for communication, so that scientists can communicate with those using their data, if 
they wish. 
2.4 Data Repositories Beyond Science 
More literature can be found by removing the scientific context.  The following articles 
consider general researchers and their feelings toward IRs.  Pickton (2006) interviewed 
research students at a British university, about two years after a repository had been put in 
place.  Through interviews, the authors found that subscription‐based resources were the 
most used, followed by free resources like Google Scholar, with open access (OA) resources in 
third.  Approximately half of the students expressed an awareness of OA issues.  When asked 
whether they would deposit specific types of material in the IR, around 60% were against 
submitting their datasets.  They also found that datasets were one of the least wanted items, 
with about 35% of the respondents expressing no interest.  The most common deterrents to IR 
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publication involved intellectual property issues, including worries that they would not be able 
to publish the same material elsewhere, that they would be violating their publisher’s 
copyright, or that others might use their work inappropriately.  However, the most positive 
reasons for publishing in IRs were greater accessibility and impact of their work. 
Kim (2007) focused on contributions to IRs rather than use of them.  The authors 
applied the socio‐technical network method—which looks at how users conform to a given 
system—along with social exchange theory—in which actors follow cost‐benefit motivations—
to interpret the results of their survey.  It was a pilot survey with limited participants; out of 
the 67 invitations, 31 responded.  Only 3 of these respondents were in the discipline of 
science, although 24 were categorized in engineering.  When asked whether they planned to 
contribute to an IR in the future, 18 in total answered no, or were unsure.  Some reasons for 
contributing included preservation, recognition from the institution, communication with 
peers, and greater dissemination of their work.  On the other hand, the author found that 
those who did not plan to contribute were more influenced by grant funders than the group 
that did not intent to contribute.  The author did not study grant funders themselves, but 
speculated that they may not have encouraged open access storage. 
2.5 Background on the UNC Scientific Population 
Hemminger (2007) does not address institutional repositories directly, but provides 
background information on the information needs and practices of general scientists.  The 
authors surveyed scientific researchers at UNC‐Chapel Hill to determine how they find and use 
sources of information.  From the more than 900 individuals that completed the survey, 82 
were general chemistry researchers, not including those classified in related fields, such as 
biochemistry (if this study’s raw data were available, then the results from that particular 
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subgroup could be analyzed in isolation, but instead we must look at the results as a whole).  
Their results showed that the majority of users preferred electronic sources over print sources.  
Asked to assess the factors that contributed to choosing a journal to publish in, the option to 
publish data was not a choice.  However, one factor was the journal’s support of open access.  
This choice received a score of 2.09 on a scale with 1 being “Insignificant” and 5 “Significant,” 
which ranked it 5th among the 9 options. 
Blake (2006) interviewed chemistry researchers who were members of the Center for 
Environmentally Responsible Solvents and Processes (CERSP), some of whom were affiliated 
with the University of North Carolina at Chapel Hill.  The study investigated the idea of 
scientific discovery.  In seven out of nineteen cases, the scientists talked about building on 
existing ideas.  This is one way that raw data from previous experiments can be useful.  Blake 
also found that few of the discovery systems available to researchers incorporated technology 
for communication. 
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3 Methods 
This section will introduce the theory behind survey studies, including questionnaires 
in particular.  Then it will introduce the study population, chemistry researchers at UNC‐CH, 
and how they were recruited.  Next, ethical issues will also be discussed, such as informed 
consent, fairness, and privacy.  We will briefly discuss how the results will be analyzed, before 
considering the survey questions in detail.  This will begin by dividing the questions into basic 
themes and explaining the reasoning behind each of these types.  After that, the actual survey 
questions will be considered. 
3.1 Survey Studies 
It is difficult to observe how chemists manage their data directly.  Datasets are not 
necessarily collected at one specific time during the course of an experiment; scientists could 
collect data of numerous types in different ways throughout the entire process.  They might 
decide what to do with this data immediately after collection, or weeks later, and the 
researcher might act on this decision in the privacy of the their own office, with just the click of 
a few buttons.  To follow this process, an outsider would have to be embedded in the research 
group.  Instead, a survey allows for responses from many different research groups, cheaply 
and quickly.  Babbie (2007) discusses some of the advantages and disadvantages of this 
method in comparison with others.  Surveys are particularly appropriate to use when people 
are the object of study.  
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3.1.1 Questionnaires 
A questionnaire is just one type of survey.  Its primary benefit in this case is its 
flexibility.  This is especially useful for an exploratory study, because it allows the researcher to 
address a number of different areas.  Thus, when it is time to analyze the results, the 
researcher has a great deal of freedom and is able to focus on the areas with the most 
interesting results.  Questionnaires also allow for the possibility of standardized responses.  
This can make the analysis easier and provides for greater reliability.  On the downside, 
questionnaires limit the potential responses, which could cause the researcher to miss out on 
illuminating information.  Although surveys are generally reliable, due to their uniformity, their 
validity is not as strong.  If the purpose of this study was to get hard data on chemists’ specific 
practices, then another method might be chosen, but this study only seeks the general picture. 
3.2 Recruiting 
The study population consists of chemistry researchers at the University of North 
Carolina—Chapel Hill.  We did consider faculty from the Biology Department and the Medical 
School, but decided to include only those researchers affiliated with the Chemistry 
Department.  There are about 50 faculty members within that department, and about as many 
postdoctoral associates.  The survey also included the 200 graduate students and 400 
undergraduate chemistry majors.  This study invited faculty and post‐docs first; then it was 
extended to include graduate students. 
3.2.1 Designing the Survey 
Once devised, the survey questions were transformed into an online survey format 
using Qualtrics.  Two surveys were created.  The primary survey had all the questions 
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described above.  The last page of this survey contained a link to the second survey, which was 
used to provide compensation to subjects (see section 3.2.3). 
3.2.2 Running the Survey 
The link to the primary survey was included at the bottom of an invitational email that 
introduced the project, described how the information would be used, and provided contact 
information (see Appendix A).  To begin the study, this email was sent to the chairman of the 
Chemistry Department at UNC‐CH, who agreed to forward it to the faculty listserv.  After two 
weeks, we sent out a shorter reminder email to the same listserv.  At this point the number of 
responses was not adequate, so the original invitational email was sent to the Chemistry 
Department Manager, who agreed to forward it to the graduate student listserv.  The same 
reminder email was sent out about one week later.  At this point, the number of responses 
was sufficient for analysis, at 18, but had still not reached the minimum goal of 30.  The 
original email was sent to the president of the student group ACGS (Association of Chemistry 
Graduate Students), who forwarded it to the group members.  It was hoped that the members 
of this group would be more likely than the average chemistry graduate student to participate 
in research, and more likely to make an academic career out of the study of chemistry.  For 
these reasons, they would perhaps be more likely to respond to the survey and able to give 
more informed answers. 
3.2.3 Compensation 
The last step in this process involves handing out compensation.  As described in the 
invitational email, participants had the opportunity to enter a drawing to win one of three gift 
cards.  All they had to do was follow the link at the end of the survey to a second survey, 
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where they could input their email address.  Thus, when the survey is complete, three emails 
will be randomly selected and these people will be contacted. 
3.3 Ethical Issues 
3.3.1 General Issues 
There will be at most three contacts for each subject.  Faculty will receive only the 
initial email and its follow‐up email (see Appendix A), as will some graduate students.  Those 
graduate students in ACGS will receive a third email.  Three individuals will be contacted once 
more to collect their prize. 
The subjects’ participation involves filling out an online survey.  It is estimated that this 
will take no more than 25 minutes to complete, and potentially much less, depending on the 
length of the free responses.  There will be no costs other than this time to participate. 
Compensation is offered in the form of a raffle.  There are three identical prizes 
available, a $25 gift card to the Daily Grind, a coffee store on campus. 
3.3.2 Informed Consent 
The invitational email for the survey will also serve as the letter of consent, and 
participants will imply consent by choosing to take the survey.  It was determined that 
attempting to get signed consent would not be worthwhile, since it would only lessen the 
existing anonymity of the participants, and it would create physical evidence linking them to 
the survey.  This is especially important in regards to a voluntary online survey, where the 
greatest risk to participants is a breach of confidentiality.  The text of this letter, as well as the 
reminder email, can be found in the appendices. 
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The letter contains the information typically found in an informed consent document.  
It explains the purpose of the study, and describes what is required of participants, in terms of 
time.  However, it also makes it clear that participation is voluntary and that within the survey, 
each individual question is voluntary, and the survey can be exited at any time.  It explicitly 
describes the costs and benefits of participation, the only direct benefit being the gift cards 
used as compensation. 
Finally, the letter includes contact information for the primary investigator, the faculty 
advisor, and the Institutional Review Board.  Before offering the link, it notifies participants of 
the coming reminder email and thanks them for their time. 
3.3.3 Fairness and Exclusion 
Subjects will be chemistry researchers operating at UNC‐Chapel Hill.  One of the aims 
of this study—in addition to determining how chemists currently manage their information—is 
to garner information for a potential chemical data repository at UNC that is tailored to meet 
its users.  Other types of researchers are excluded because they would not directly benefit 
from or contribute to the results. 
Undergraduate students, some of whom may conduct research, are excluded as well.  
One basis for this decision was competency to answer the survey questions.  Student 
researchers typically work on teams run by a faculty member.  They may only work on one 
aspect of the experiment, without complete knowledge of the others. 
No one will be excluded on the basis of gender, ethnicity, race, or age, nor are there 
any expectations based on these classifications.  As all subjects have undergraduate degrees, 
they are expected to be healthy and over the age of 18. 
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Finally, all individuals who complete the survey to enter their email address will be 
equally likely to receive compensation.  The email addresses that make up the drawing are 
part of a separate survey and not linked to the individual’s survey responses.  The three 
winners will be chosen randomly.  In this way, a participant’s particular answers will have no 
bearing on whether they receive the prize. 
3.3.4 Privacy Issues 
The potential risks all involve a breach of confidentiality, which could potentially result 
in emotional distress or embarrassment.  However, the fallout from these risks is minimal.  The 
survey deals with general questions about how the participants conduct research, so that no 
specific information of their research is needed.  They are also asked to offer opinions which 
they might prefer to keep secret.  These statements will only be referred to or quoted in the 
results of this study in such a way that minimizes the potential for indirect identification.  
However, that doesn’t make protecting participants privacy any less important.  Potential 
privacy loss could come in two main forms:  data compromise and indirect identification. 
3.3.4.1 Data Compromise 
The first risk to minimize is data compromise.  The primary survey results themselves 
are anonymous.  They do not ask for any personal identification information.  Even the 
researcher will not know the identity behind each set of results.  Furthermore, since there was 
no direct contact with participants, instead acting through the intermediary of a listserv, the 
researcher will not even know the identities of the potential participants.  Nevertheless, the 
survey results will only be accessible through a user name and password known only to the 
researcher.  The results will be downloaded to a laptop, on a secure internet connection, for 
analysis.  This laptop will also be protected with a password known only to the researcher.  
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After the analysis is complete, the results will be deleted permanently from the laptop and 
from the Qualtrics site. 
The second survey, if participants choose to complete it and enter themselves for a 
prize, does collect a personal identifier, an email address.  These results will be handled even 
more carefully than the results.  Since no analysis is necessary, they will not be downloaded to 
a computer.  The results will only be looked at through the secure Qualtrics site.  Even then, 
not all the results will be looked at.  Three will be randomly chosen, and those individuals will 
be emailed.  After contact has been made, the entirety of the results will be erased.  Finally, 
since these results are kept in a separate file, unlinked with the survey results, it acts as a 
firewall.  The email addresses only say who took the survey, not what their responses were, 
and the responses are anonymous.  Furthermore, even with both sets of data in hand, they are 
not linked together. 
3.3.4.2 Indirect Identification 
Indirect identification is another possible form of a breach of confidentiality.  In this 
case, the data is secure, but someone deduces aspects of it from how the results are 
presented in their public format.  This is an especially important issue in this case because the 
sample population is so explicitly identified, and because it is small.  Here is how it could occur.  
If only one researcher at UNC uses the Cambridge Structural Database (CSD), then publicizing 
that response will let others know that that person took the survey.  Furthermore, my data 
analysis involves comparing responses across categories, so I could reveal even more 
information by linking additional responses to that one—i.e., by saying that those who used 
the CSD viewed a similar repository at UNC favorably.  Therefore, I will only compare groups 
that have multiple responses within them.  So in the example above, I would not say that 
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respondents who used the Cambridge Structural Database were more likely to support X, but 
instead say that respondents who used data repositories were more likely to support X, 
assuming that more than one respondent indicated use of a data repository.  This risk was also 
explained in the implied consent form. 
3.4 Data Analysis 
Since the survey will pose different types of questions, the resulting answers will have 
to be analyzed in different ways.  This section will discuss the qualitative and quantitative 
methods that will be used. 
3.4.1 Qualitative Methods 
Some of the questions ask participants to give a free response in a text box.  
Sometimes these results will just be summarized.  For instance, when a question is exploring 
all the different tools that chemists use to share their data, then it is important to record each 
unique answer.  Other times, only answers of particular interest will be quoted.  If similar 
responses are made more than once, then those answers can be coded into a category, and 
the frequency of different categories can be compared.  This leads into quantitative methods. 
3.4.2 Quantitative Methods 
In some cases, different types of responses will be summed and perhaps converted to 
a percentage.  These differences can be compared against each other.  When questions force 
participants to respond in the same way, as in giving the number of papers they publish per 
year, then a mean and standard deviation can be determined.  Some questions use a Likert 
scale, which allow them to be analyzed quantitatively, even though they are measuring 
opinion, something that is not easily quantifiable.  For these opinion questions, where 
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appropriate, the responses of certain subgroups will be analyzed separately, so that their 
mean can be compared to the sample group at large. 
3.5 Survey Questions 
The survey comprised 26 questions spread over 8 pages (see Appendix B).  The 
questionnaire comprises both multiple choice and free response questions.  Some of the 
multiple choice questions are fact based; others use a Likert scale to assess opinion.  Likewise, 
some of the free response questions look for directed answers and others are open‐ended, 
giving the respondent freedom to voice their own thoughts.  After discussing the basic ideas 
behind the construction and design of the survey, I will discuss the individual questions in 
depth.  This study has three primary purposes:  background information, research practices, 
and data sharing opinions. 
3.5.1 Background Questions 
The background questions will be used to differentiate respondents.  First, the results 
from the other types of questions will be compiled to get an overall picture of the participants, 
their data needs and goals.  But then it might be instructive to see how different subgroups 
within the sample answered questions.  The group as a whole might not appear to have a 
strong opinion on a particular question, while deeper investigation could reveal a clean split, 
with one subgroup strongly feeling one way, and another subgroup the opposite.  So, the 
background questions open up further layers of analysis, allowing the results to be compared 
across groups of respondents. 
3.5.1.1 Questions 1­5 
1. What is your position in the Chemistry Department 
a. Faculty   
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b. Post‐doc 
c. Other 
2. When did you start your first chemistry research project? (The project may have been initiated 
by someone else, such as your advisor.) 
3. When did you start your first self‐directed research project? 
4. What is your field(s) of research? 
5. On average, how many scholarly chemical paper do you publish per year? 
 
The first questions look for categorical information that can divide the sample.  
Specifically, they allow for the comparison of faculty to graduate students (1), veterans to 
novices (2 and 3), organic chemists to physical chemists (4), and prolific publishers to less 
prolific ones (5). 
3.5.2 Research Practices 
Other questions will ask respondents to talk about the research process, especially 
how they manage their data.  While these responses can also be used for differentiation, they 
also have great importance in themselves.  It is important to know how researchers handle 
their own data when trying to institute a repository to handle it for them.  Also, those that 
store their data, reuse it, or share it might be more interested in a program that could help 
them with these tasks.  On the other hand, someone that does not practice those tasks might 
be interested in having someone else do it for them. 
3.5.2.1 Questions 6­10 
6. Briefly describe the format and the size of the data you collect in your research. 
7. Estimate the percentage of your research that is done in collaboration with other faculty 
researchers. 
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8. Consider the project where you spend most of your time this year.  How many faculty 
collaborators are involved with that project? 
9. On average, how many faculty collaborators do you have on a given research project? 
10. On average, how many of these collaborators are from institutions other than UNC‐Chapel Hill. 
 
Question 6 has a dual purpose.  While it can also be used to differentiate the 
respondents, to see if researchers with one kind of data needs are more open to a data 
repository than others, it also begins to contribute to another of this study’s goals, learning 
how to tailor a data repository to fit the needs of chemistry researchers.  Knowing the 
characteristics of the data helps to determine what basic features are necessary. 
Questions 7 to 10 investigate collaboration.  These questions are important, because it 
is expected that those who collaborate more frequently, especially with researchers from 
institutions outside UNC, will have more need for a local data repository. 
3.5.2.2 Questions 11­14 
On average, how many times per year do you… 
11. Use chemical data previously collected by others, in your own research? (Please list any specific 
data repositories that you have used.) 
12. Deposit your own chemical datasets in a chemical data repository? (Please list any specific data 
repositories that you have used.) 
13. Reuse your own data (not just results) in more than one scholarly chemical paper? 
14. Share your data with other researchers? 
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The next four questions (11 to 14) introduce the concept of data sharing.  These are 
very basic questions to see how frequently they conduct data sharing, in four basic forms.  On 
the use side, these involve recycling their own data from past research (13) and getting data 
from other researchers, including data repositories (11).  On the sharing side, these involve 
depositing their data in a repository (12), and sharing it more informally with other researchers 
(14).  In questions 11 and 12 they are asked to list any chemical data repositories they have 
used.  This will show examples of the types of repositories they are familiar with.  It could also 
serve as a check to see if they understood the question, depending on how they answer.  
Finally, it will be interesting to see different ways in which the researchers’ own data practices 
are related to their opinions on data sharing, how their prior use of such a resource might 
affect their interest in using one in the future. 
3.5.2.3 Questions 15­19 
15. Who do you share your data with? Please check all that apply. 
a. Collaborators in the UNC Chemistry Department 
b. Collaborators at UNC outside your department 
c. Collaborators from other institutions 
d. Students 
e. Other(s) – Please explain 
16. How do you share your data? Please check all that apply. 
a. Printouts 
b. CDs 
c. Flash drives 
d. Email 
e. Online database 
f. Other(s) – Please explain 
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17. Do you use any of the following data management tools in the course of your research? Please 
check all that apply. 
a. Electronic notebooks 
b. Hand‐written notes 
c. Shared network drive 
d. Automatically captured metadata 
e. Wikis 
f. Other(s) – Please explain 
18. On average, for how long (in years) do you or a member of your research group maintain your 
own data in retrievable form after you have finished using it in your research? 
19. What motivates you to maintain your data? 
 
Now that the researchers have begun to think about times in which they share and 
collect data, the next few questions become more specific.  They aim to fill in some of the 
detail of the subjects’ data practices, to get a clearer picture of their data management needs.  
Question 15 asks who they are sharing their data with.  These answers could inform what 
access restrictions they would find appropriate.  The next two questions ask how they share 
their data (16), and how they collect their data (17).  These are important factors to be aware 
of when trying to craft a data repository that can efficiently ingest material and make it 
accessible.  These three questions are multiple choice, listing as many potential answers as 
possible, both to make it easier for the participants and to further clarify the question.  
However, it is hoped that they will use the last answer choice to fill in any possibilities that 
were left out. 
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On the next question (18), the participants will indicate how long they maintain their 
own data.  It will be interesting to see if this answer is related to their desire for a data 
repository.  On the one hand, someone that does not retain their own data, even for 
themselves, might do so because they do not feel it has much value, even to others, once it 
has been used.  A researcher that does retain their data might see some value in it, and would 
welcome the opportunity to place it in a repository.  On the other hand, someone that has 
learned to maintain their own data, developing their own strategies and cataloging systems, 
might not see much use in a repository, while someone that has never been able to store their 
own data, for reasons of time or space or otherwise, might be grateful to have someone else 
share the burden.  Question 19 is tied to this one, as it basically asks why to the previous 
question.  However, it is important on its own, because, having thought about these issues in 
answering standardized questions, it gives them a chance to share their own thoughts in their 
own words.  As an opinion question about their own data practices, it fits best at the end of 
this section. 
3.5.3 Opinions 
The last type of question to consider is those that ask directly for opinions.  After all, 
that is one of the main goals of the study, to assess researcher interest in a local data 
repository.  Also, it is important to give respondents a chance to speak in their own words to 
clarify viewpoints that are not being addressed by the survey questions. 
3.5.3.1 Questions 20­26 
Please select the choice that describes you best. 
20/21.  I am comfortable making my datasets available, before/after publication, to… 
• Students within my research group 
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• Collaborators 
• Potential collaborators 
• Faculty within my discipline 
• Faculty within my department 
• Faculty at my university 
• The public 
a. Strongly Agree 
b. Slightly Agree 
c. Neutral 
d. Slightly Disagree 
e. Strongly Disagree 
Discuss your reasons below. 
 
22.  In what ways do your data sharing practices represent those of your colleagues? 
23.  List barriers that you experienced when sharing your data. 
24.  List barriers that you experience when using data from other researchers. 
25.  What services might motivate you to share your data? 
 
Please select the choice that describes you best. 
I would be interested in a repository at UNC Libraries to maintain my data. 
• Strongly Agree 
• Slightly Agree 
• Neutral 
• Slightly Disagree 
• Strongly Disagree 
• Discuss your reasons below. 
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Please use this space to add any further comments about this survey. 
 
The next set of questions moves from a researcher’s data collection and data sharing 
practices to broader issues involved with data curation.  Questions 20 and 21 ask the 
researcher to mark on a Likert scale how comfortable they are sharing data with students, 
group collaborators, general faculty within their discipline, department, and university, and 
the general public.  Our working hypothesis is that the potential effects on publication abilities 
will be a major concern for researchers, so I ask this question and after publication.  A 
researcher’s opinions on data sharing can be translated into goals for a data repository.  For 
example, a researcher’s comfort level in sharing with the various categories of people will 
dictate the security requirements of an institutional repository.  Different opinions in pre‐ or 
post‐publication would impact when a researcher would want the repository to ingest 
material, and if the ingestion should be automatic, or if the researcher would like to control 
the ingestion process.  Also, both of these questions leave room for free responses, so that 
participants can explain the thinking behind their choices. 
At this point, the next question (22) asks if the researcher’s data sharing practices are 
representative of their colleagues.  This is a good way to assess the climate of opinion in this 
area.  It is also a good barometer to see if the particular issues and concerns of our sample 
should be extrapolated to the department at large. 
The survey then asks respondents to list barriers that they have encountered when 
sharing their own data, or using the data of others.  These questions were placed near the end 
of the survey in the hopes that the participants would have been primed to think about these 
issues and thus provide thoughtful responses.  After thinking about these barriers, the next 
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question asks the researcher to think of services that might motivate them to share their raw 
data.  These questions help provide direction for a potential data repository.  If they indicate 
that they want a repository, then question 25 reveals important features.  If they do not want 
a repository, then questions 23 and 24 provide a place to articulate potential reasons and 
issues that would need to be resolved before a repository should be considered. 
Although these inquiries help determine the data practices and opinions of 
researchers, which can indirectly inform the need for, enthusiasm for, and requirements for a 
data repository, the last few questions elicit these responses directly.  Once again the 
researcher is presented with a Likert scale on which to place their interest level in a data 
repository at the UNC Libraries.  The final questions request their reasons on the repository 
question, and enable the researcher to provide further thoughts about the survey.
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4 Results and Discussion 
This section will present the results from each question.  We consider all of the survey 
questions but not in the same survey order; rather questions are grouped in similar categories, 
which include sample demographics, research and data practices, and opinions.  In the final 
section will compare how subgroups within the sample felt about a repository at UNC, 
compared to the sample as a whole. 
4.1 Sample Demographics 
The online survey elicited 31 respondents.  Of these, 25 completed the survey, and the 
other six respondents proceeded far enough that their results could be included.  The majority 
of the sample identified themselves as graduate students, 25 in all.  There were also three 
respondents who called themselves research assistants, two post‐docs, and one faculty 
member.  Three respondents started their first research project in the 1990’s.  The rest of the 
respondents fell in the range 2002‐2008, with the median between 2005 and 2006.  Of those 
surveyed, 20 had also conducted self‐directed research projects.  The dates of these first 
projects were skewed towards recent years.  One respondent indicated 1990, one indicated 
2000, and the rest fell in the range 2006‐2009.  The median and mode response was 2007.  Of 
all respondents, 58% (18) estimated that they published one or more chemical papers per 
year.  The majority of these, 13, published one paper, with four publishing two papers, and 
one average four papers.  Of the remaining 13 respondents, 29% (9) of them had published 
zero papers, with the rest averaging some fraction of one paper per year.
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Although we invited all faculty, postdocs, and graduate students, the majority of 
respondents were graduate students.  The average participant in this study began their 
research career in the last few years, and would probably not have published many chemical 
papers.  This is an important caveat as we try to draw conclusions from the responses.  
However, the sample was diverse in the sub‐disciplines represented. 
4.1.1 Disciplines within chemistry 
Thirty of the thirty‐one respondents provided their specialty.  For the respondent’s 
field, or fields, of research, the responses were coded into 20 unique categories.  Of the 30 
respondents for this question, 13 submitted more than one answer.  As shown in Figure 1, 
analytical chemistry was the most popular result, with nine answers (30%), followed by 
biochemistry, with five answers (17%).  The other major branches of chemistry indicated were 
organic and organometallic, with four each, inorganic and physical chemistry, with two each, 
and electrochemistry, named by one respondent.  Two respondents identified themselves in 
the field of biology.  The other results were harder to classify.  Two respondents listed 
combinations of these sub‐disciplines—bio‐organic chemistry and bio‐analytical chemistry.  
We treated these two responses as a separate group.  Others used greater specificity.  The 
following could probably be classified as analytical chemistry:  separations (2 responders), 
mass spectrometry (2), liquid chromatography (1), and microscopy (1).  However, we treated 
these as separate categories to show how the respondents classified themselves.  Other 
responses included nanomaterials (3) and neuroscience (2). 
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Figure 1.  Chart showing the number of participants from different chemistry sub‐disciplines. 
4.2 Research and Data practices 
The following questions elicited how participants collected and used their data, as well 
as their general research processes.  The first set of questions looked at data specifically (size, 
format, and how long data is stored).  The next set of questions investigates collaboration, 
which is often a necessary precondition of data sharing (how many projects include 
collaboration, how many collaborators are on those projects, and how many of those 
collaborators come from outside UNC).  Another group of questions consider data sharing 
(frequency and tools used).  The final set of questions gauge their opinions (who researchers 
are comfortable sharing data with, the costs and benefits of data sharing, and their level of 
interest in a repository at UNC). 
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4.2.1 Properties of data 
4.2.1.1 Characteristics 
Of the 26 responses NMR (nuclear magnetic resonance) data was listed in six answers 
(23%).  One respondent gave more detail, explaining that this was “obtained as an FID” [free 
induction decay] and then “converted using Fourier Transform.”  This means a plot of intensity 
vs. time is processed into a plot of NMR intensity vs. NMR frequency.  Three other researchers 
discussed a similar process, in the researcher saves data in an instrument specific format, then 
converts the raw data to a format that is amenable to analysis.  One common analysis tool was 
Excel, which eight participants mentioned (31%), while another person referred simply to 
spreadsheets, and four more people mentioned collecting “data points.”  Also, four people 
mentioned using text files, either in their original format, or after conversion.  Four 
respondents identified images as their primary type of data.  Finally, other file types 
mentioned were PRF and DAT files.  Other analysis software included Kaledagraph, Origin, 
LabView, and Igor Pro. 
With respect to data size, one respondent said that image data could get “very large”, 
with another estimating 10MB per image.  For those who collected data points, the size of 
their data varied; one estimated about 7,500 values per week, and another 630,000, but 
neither tied a particular file size to these estimates.  Participants that did give sizes often did so 
in different time frames.  Some estimated by file, one giving an average of 1MB and another 
giving a range from “a few kilobytes” to about 220MB.  Another indicated files of 4GB each, 
which added to “a couple of terabytes each year.” 
To be successful either the domain‐specific or institutional repository of chemistry 
data must be able to support many different file formats.  However, these results show that 
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many researchers convert their data before analysis to a more common format, i.e. something 
that can be read by Excel.  Although not in its original form, these datasets are still raw in that 
they have not been analyzed and refined.  Thus, a chemical data repository may not have to 
incorporate as many different data formats if researchers make the initial translations. 
4.2.1.2 Maintenance 
Most respondents kept their data in a reusable form for at least five years, specifically 
20 out of 24 (83%).  Only one person indicated that they did not keep their data beyond a year.  
The most common response was “forever,” or some variation thereof.  Ten different people 
indicated that they tried to keep their data indefinitely.  The second most common estimate 
was 10 years, cited by six respondents.  Thus, the majority of researchers maintain their own 
data, which suggests that they see value in preserving their data, even if they seldom have an 
opportunity to reuse it. 
Of the 22 respondents, 16 were motivated to maintain their data because they might 
need it again.  Specifically, these forms of future use included a proof of results, a way to 
answer questions that arise, a way to share with newly‐joining lab members, and a way “to 
make comparisons between old and new experiments” when “advancements in data analysis” 
become available.  Other reasons included “academic integrity” and “good housekeeping.”  
Two people also emphasized how much effort went in to acquiring the data, and another cited 
the fact that data storage is relatively cheap and “not the same concern that it may have once 
been.” 
4.2.2 Collaboration 
We found that 77% of the participants collaborate with other researchers, although 
the number of collaborators is typically no more than one or two.  The mean percentage of 
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research done in collaboration was 30%, although the most common response was 0% (6 
participants).  The median was 20%. 
The next question asked for the number of faculty collaborators on projects in which 
the researcher spent the most time last year.  These results were more uniform, with only four 
different answers from all 28 responses.  The most common response was zero (32%), 
followed by one and two (29% each), and three (11%). 
For all research projects, the average number of collaborators was 1.2.  The most 
common answer was two (32%), followed by zero and one (21% each).  For collaborators who 
are from outside this university, the mean in this case was reduced to 0.5, with 57% of the 
respondents citing no collaboration outside of UNC, on average. 
4.2.3 Data sharing 
The next set of questions provided respondents with four categories of data sharing—
two types of giving and two types of receiving.  Researchers indicated how often they engage 
in each type of sharing per year.  Although almost half of those surveyed had used data 
collected by others, at one time or another, seven had gotten this data from repositories, and 
three were depositing their own data in repositories.  Much of their sharing was done on a 
personal basis, which alleviates two common data sharing concerns mentioned—sharing with 
people the researcher knows and trusts, and providing an opportunity to explain the context 
behind the data. 
4.2.3.1 Reuse Practices 
Over half (52%) of those surveyed indicated that they did not use data that was 
collected by someone else.  In the next tier, there were four people (out of 27) that do reuse 
data once or twice a month.  One person shared “raw data files” with their collaborators about 
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ten times per year.  A second person used outside data twelve times per year, citing the SDBS 
[Spectral Data Base System].  A third individual found and used data 24 times per year, mostly 
NMR data and procedures from SciFinder Scholar.  Finally, one respondent used procedures 
from other graduate students or literature, about 20 times per year.  In the third tier, were the 
people who used such data “often” (3 people) or “constantly,” along with two individuals who 
used data collected from other researchers about 100 times per year.  SciFinder was the most 
common resource, listed by seven different individuals (26%).  SDBS was mentioned twice, 
along with the RSCB Protein Data Bank (PDB). 
The next question goes back to using previously collected data, but in this specific case 
refers to data they themselves collected.  Most of those surveyed averaged zero times per 
year, and besides one person’s “very often,” none answered more than one or “occasionally.”  
But there were some interesting comments.  One person that had reused their own data said 
they did so to compare it with their new data.  Another said that they had no need to reuse it, 
because their data is “usually added to or built upon.” 
On the other hand, researchers can share their own data with others.  Twenty of the 
27 responses (74%) indicated that they had not placed data in a repository.  Other responses 
indicated use, but with non‐specific terms like “rarely” or “often.”  Three of the respondents 
had submitted their own data, through the paper publishing process.  Specifically, one 
included NMR data in a “publication of new organic molecules.”  Another mentioned SciFinder 
Scholar among repositories that “automatically” ingest data upon publication.  Finally, one 
respondent mentioned the “ASNT domain” [American Society for Nondestructive Testing]. 
Finally, respondents shared data directly with individuals more often than through a 
repository.  Of the 18 respondents that gave a numerical answer, the mean was seven times 
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per year, although 76% answered between zero and two, with the other four giving values 
from 10 to 52.  Conferences were mentioned specifically in four separate answers as a venue 
for sharing. 
4.2.3.2 Sharing partners and tools 
Researchers share data most commonly with students (19 respondents, or 70%).  This 
was followed by collaborators in the chemistry department with 56% (15 respondents), those 
from other institutions at 41% (11), and lastly, UNC researchers from outside the department 
with 26% (7). 
The next question asked for specific methods of data sharing.  Email was the most 
frequently cited way to share data, selected by 74% (20 respondents), followed by flashdrives, 
with 41%, and printouts, with 22%.  Four people added shared networks, and three people 
added presentations as additional ways to share data.  Of the choices given, the least popular 
were online databases with 7% and CDs with 4%.  In terms of data management tools, used 
during the research process, hand‐written notes were chosen by 88%.  Shared network drives 
were second with 56%, and electronic notebooks, with 28%, were third.  Both wikis and 
automatically captured metadata were each cited once.  Also, the “traditional lab notebook” 
was offered as another tool by one respondent in the Other section. 
4.3 Opinions 
The final set of questions considers the researchers’ personal opinions towards data 
sharing.  One result to keep in mind for this section is the degree to which researchers feel that 
their own data sharing practices represented their colleagues.  Two‐thirds of the respondents 
felt they were similar.  Of the rest, most were unsure, except for two who felt that they were 
slightly more open than their colleagues. 
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As expected, the participants were more comfortable sharing data after publication 
than beforehand, and more comfortable sharing data with students and collaborators than the 
public.  The most commonly cited barrier to using outside data was incomplete information, 
not knowing the necessary details of what the data means, and how it was collected.  This 
barrier might be lessened by a repository that uses agreed upon standardized metadata 
requirements, assuming that people provide the metadata or that it is automatically collected.  
However, no one mentioned such a service as in incentive for sharing their data, and most 
were neutral on the idea of a data repository at UNC. 
4.3.1 Who They are Comfortable Sharing With 
We used a Likert scale to assess how comfortable the participants were making their 
data available to different groups.  Responses were measured on a scale of 1 to 5, with 1 
meaning Strongly Agree and 5 meaning Strongly Disagree.  As shown in Figure 2, both before 
and after publication, the participants were most comfortable sharing with students, followed 
by collaborators, and they were least comfortable sharing with the public, with general faculty 
at the university being the next least comfortable. 
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Figure 2.  Bars represent the comfort sharing with different groups.  Values have been 
normalized so that 0 means “Strongly Disagree” and 1 means “Strongly Agree.” 
Comparing the results from the “before publication” question to those “after 
publication”, the respondents were more comfortable in each category, except for the student 
group.  However, in both of those cases, all but two participants chose Strongly Agree.  Before 
publication, the mean for the student and collaborator groups fell between 1 and 2, while all 
the rest fell between 2 and 3, except for the public at 4.19.  After publication, the mean for 
every category fell between 1 and 2, except for the public group, which stood at 2.19. 
Reasons to avoid sharing raw data before publication included the threat of getting 
“scooped,” the worry that others would take their data and beat them to publication.  Others 
felt hesitant because their data would not be useful for others, or it might be taken out of 
context.  One reason to share is to get “valuable input” from other researchers, early enough 
in the process that these ideas can be incorporated.  After publication, the participants were 
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much more open with their data.  However, one person expressed a desire that the data be 
referenced through the journal, “so that it is not taken out of context.” 
4.3.2 Barriers and Incentives 
The most common barrier listed for sharing data was file size, especially for 
collaborators that are outside UNC, such as those in industry.  Email was cited as a limiting 
factor.  Others mentioned their limited “computer technology” and the difficulty for others in 
interpreting the data.  When using data from other researchers, one of the most common 
barriers discussed was “incomplete information.”  This included not being sure how the data 
was collected, labels being unclear, or not getting raw data and thus not knowing how much 
“manipulation was involved.”  Others talked about “incompatible file formats,” including 
trouble when going from Mac to Windows and vice versa. 
Most of the respondents, 11 out of 15 (73%), did not think that other services would 
motivate them to share their data more than they already did.  Two were interested in 
safeguards that would ensure you “get credit for your work.”  Others liked the potential ability 
to see more of the research being done by others, and the ability to reach out to more 
collaborators. 
4.3.3 UNC Chemical Data Repository 
As shown in Figure 3, most people were neutral with respect to creating a repository 
at UNC run by the library.  On a scale of 1 to 5, with 1 being most interested and 5 being least 
interested, the mean was 2.96.  One person strongly agreed and seven slightly agreed.  Four 
respondents slightly disagreed that they would be interested, and two strongly disagreed. 
Respondents provided more reasons to not create a repository, such as reservations 
about sharing unpublished data and concerns that the data would have to be organized in a 
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meaningful way.  One person combined these reasons, making the point that many details of 
the project would be necessary for the data to make sense, but that they would not want 
those details available to others before publication.  Others requested more information on 
the privacy and security of the repository.  One mentioned that the funds would be better 
spent on IT support for the department servers.  One did not need the repository because 
their research is not particularly data‐intensive, while another thought their research would 
not be useful to very many other people.  On the affirmative side, respondents said it would 
help them store and organize their data.  One went into detail, describing their interest in a 
place where “data could be automatically backed‐up,” “organized by name, date, and type,” 
and “easily accessed.” 
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Figure 3.  Interest level in a repository at UNC. 
44 
4.4 Sub­group Analysis 
The small sample size limited the scope of sub‐group analysis.  For example, we had 
hoped to compare faculty with graduate students, but were unable to because there is only 
one faculty member (and two post‐docs) within the sample.  One of the purposes of this paper 
is to assess chemistry researchers’ interests in a data repository at UNC.  The sample at large 
was split on this issue, with most people staying neutral.  It would be helpful to see if any 
groups within the sample show a stronger interest in the repository than others.  We found 
that data repository users, researchers who were comfortable sharing data, and biological 
chemists showed the most interest in a UNC data repository. 
4.4.1 Data Repository Users 
Our working hypothesis is that researchers who frequently use data collected by 
others (often via a repository) would be more interested in a repository at their local 
institution.  We defined the subgroup of data repository users as those respondents who used 
data collected by others at least 10 times a year, cited that they used data often—or 
constantly—and who named a particular database they used, but did not mention the 
frequency.  This subgroup comprised ten individuals.  On the question assessing the level of 
interest in a UNC data repository, they had a mean of 2.40, with a standard deviation of 0.84.  
Conversely, the 14 respondents that did not use data repositories had a mean of 3.36, with a 
standard deviation of 0.93.  The difference between the two means (0.96) falls outside the 
standard deviation of both groups.  These results support our working hypothesis. 
4.4.2 Collaborators 
Another working hypothesis is that those who collaborate with people from outside 
the University would be more interested in the repository because they might have a greater 
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need to share data remotely and may not be able to take advantage of the shared network 
drives linked across UNC.  We defined the subgroup of collaborators as those who had 
collaborated with people from outside institutions (Question #10), which totaled nine 
respondents and yielded a mean of 3.00 and a standard deviation of 1.12 on the question of a 
data repository at UNC.  The complementary group had similar figures:  mean of 2.93, 
standard deviation of 0.96.  These results did not provide evidence for our working hypothesis. 
4.4.3 Comfort sharing 
Perhaps those who were most comfortable sharing their data with others outside their 
department (general UNC faculty) or outside the university (the public) would also express the 
most interest in a UNC repository for their data.  Only three participants responded with either 
Strongly Agree (1) or Slightly Agree (2) with sharing data with the public.  On the question of 
sharing with general UNC faculty, this group expands to seven.  On the question of a UNC 
repository, that group had a mean of 2.43 with a standard deviation of 0.79.  The remaining 
respondents, comprising a group of 17, had a mean of 3.18 and a higher standard deviation 
(1.01).  These figures support the hypothesis. 
When the condition changes to “After publication” in Question #21, the results skew 
toward the agree side of the scale, and the groups get larger.  Considering just those who 
answered 1 or 2 on sharing with the public produces a subgroup of 16 members.  Computing 
their results on the question of a UNC repository, they had a mean of 2.81 and a standard 
deviation of 0.98 (compared to a mean of 3.25 and a standard deviation of 1.04 for the 
remainder).  On the question of sharing with other faculty at UNC, the group expands to 20 
members, with the last 16 still included.  This group had a mean of 2.75 and a standard 
deviation of 0.91 on the question of a repository at UNC.  The remaining four respondents had 
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a mean of 4.00, with a standard deviation of 0.82.  The working hypotheses are weakly 
supported by this data. 
4.4.4 Disciplines within chemistry 
Finally, we considered the responses from researchers in different sub‐disciplines of 
chemistry.  If one sub‐discipline was particularly interested in a data repository, then that 
group could serve as the first users in a pilot program.  This would allow the repository to 
develop and improve at a more manageable level before expanding to other sub‐disciplines. 
4.4.4.1 Analytical Chemists 
In this survey, most sub‐disciplines were mentioned by too few respondents to merit 
individual consideration.  The largest group was the analytical chemists.  For the purposes of 
this analysis, we included respondents who indirectly placed themselves in that category, 
without explicitly labeling themselves as “analytical” chemists.  These new members of the 
group includes those who mentioned an area within analytical chemistry—i.e. separations, 
mass spectrometry, liquid chromatography, and microscopy—and those that combined 
themselves with another discipline—i.e. bio‐analytics.  After subtracting the members that did 
not give an opinion on the UNC repository question, this analytical sub‐group consisted of 
seven members.  For question #26 they had a mean of 3.57 and a standard deviation of 1.13.  
On the other hand, the remainder group of 17 had a mean of 2.71 and a lower standard 
deviation (0.85).  These figures demonstrate that analytical chemists have less interest in a 
UNC repository than the remaining researchers. 
4.4.4.2 Biological Chemists 
Another sub‐group is the biological chemists which we defined as biological chemists 
together with those in biochemistry, along with those who identified themselves as pure 
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biologists, or in a bio related field, like bio‐organics.  This yielded a group of eight members.  
Taking their responses to Question #26, about a repository at UNC, they had a mean of 2.5 and 
a standard deviation of 0.93.  The group comprised of all those who did not identify as 
biological chemists had a mean of 3.19, and a standard deviation of 0.98.  The results support 
the hypothesis that biological chemist have greater interest in an institutional repository. 
4.4.5 Summary 
While there was no strong interest in a data repository at UNC by the group at large, 
certain subgroups expressed a greater interest.  The most interested subgroups were 
researchers who previously expressed the most comfort in sharing data with other UNC faculty 
before publication, and those researchers who were data repository users.  It makes sense 
that the former group would be more interested, because an open data repository at UNC 
would be a good way to share with other UNC faculty.  It is encouraging that data repository 
users expressed the most interest.  Perhaps as more researchers use data repositories, their 
interest in a UNC repository will grow.  We expected that people who collaborate with 
researchers from outside UNC would be more interested in a local repository, because it 
would allow them to share their data without concern for file size, but the data do not support 
this hypothesis.  These outside collaborators were often referred to as industry collaborators.  
It could be that the level of competition within chemistry makes data sharing less appealing. 
4.5 Connections with prior literature 
4.5.1 Awareness and Electronic Format 
In a 2007 survey of chemistry researchers in the UK, Pryor found that 65% of chemists 
had not used a data repository.  The results of this survey are inconclusive on this statistic, 
because the question was not asked directly, but we did find that almost half of the 
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participants had used data collected by others.  One question found that 74% of those 
surveyed had not deposited their own data.  However, some of these respondents may have 
used data from a repository. 
In another study, Downing found that much chemistry data was not available 
electronically, especially lab notes.  This was confirmed by the high percentage of researchers 
in this survey who used hand‐written notes.  Downing also found support for the idea of an 
embargo period, which would give researchers time to publish on their datasets before they 
became widely available.  Our survey backed up this finding as well. 
4.5.2 Publication Bottleneck 
Duke (2005) talked about how the publication bottleneck was slowing down the data 
that could be inputted in open‐access repositories.  Journals want to accept new information, 
and they often will not accept articles based on data that is already available.  Thus, while 
valuable collected data is ready at the end of the experiment, it will be held back until the 
researcher can maneuver through the long publication process. 
In this survey, of the few that had made their data publicly available, most had done so 
by publishing a paper that included data.  This method of archiving data, as opposed to 
repositories, has a number of advantages.  For one, researchers are already familiar with the 
publishing process, so it doesn’t force them to change their habits drastically.  Second, it 
ensures that the raw data is linked to the published article, which should provide the context 
for how it was collected, a particular problem in chemistry.  If more journals begin publishing 
the underlying data along with the articles, then perhaps they might also begin a pre‐prints 
service just for data, so that data could be made available before the actual paper is published.  
This would get around the publication bottleneck problem. 
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4.6 Future surveys 
Some questions should be worded more clearly in future studies.  For instance, instead 
of asking when they began their first research project, we should have asked in what year.  
More importantly, the meaning of raw data versus refined data, and data repositories versus 
journal databases, should have been made clearer.  
Some questions were not asked.  In addition to asking if researchers stored their own 
data, we should have asked them how easily they could access it, if at all.  Also, with the 
prevalence of hand‐written notes, it would be informative to know if these were considered 
part of the data, or if they were discarded.
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5 Conclusion 
Scientific datasets serve as the foundation of scientific research.  There has been a 
push to archive raw data, but the level of success varies between disciplines.  Some branches 
of science have developed national repositories for their discipline.  This is often in response to 
inherent data sharing incentives—prohibitively expensive equipment that must be shared 
among multiple institutions (space telescopes) and data that is clearly defined and readily 
accessible for multiple types of usage (genomic data).  Instead of creating a repository for each 
branch of chemistry, we consider an institutional repository that could store and provide 
access to all sorts of data collected in chemistry research.  Specifically, we focused on the data 
needs of research in the chemistry department at UNC‐Chapel Hill. 
We surveyed faculty and graduate students about their data usage and their data 
sharing opinions.  They were invited via email to participate in an online questionnaire.  The 
survey garnered 31 participants.  While the participants collected their data on a variety of 
instruments, the data was often converted to a common format such as Excel before analysis, 
which indicates that diverse data formats are not as much of a problem as we expected.  We 
also found that the majority of participants kept their data for years.  However, future studies 
would be required to determine how much of their data is still accessible. 
Many of our results are consistent with the broader research found in the literature.  
The minority of chemistry researchers at UNC used data repositories, and many used hand‐
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written notes during their experiments.  Pryor (2007) uncovered the same trends with 
scientists in the UK.  Researchers were most comfortable sharing data with students and 
collaborators than with the public at large, or with faculty at the other institutions.  
Researchers had fewer concerns regarding data sharing after publication (Birnholtz, 2003). 
The researchers were ambivalent about the value of an open‐access data repository at 
UNC.  Most of the open responses were against the repository, such as the fear of someone 
copying their research and concern that other researchers would not use the raw data 
properly.  By analyzing subgroups we found that data repository users and the researchers 
most comfortable sharing their data were more interested in a local repository than the rest of 
the sample.  A social solution is required to the problem of scientific data preservation, along 
with a technical solution. 
These results yield both positive and negative implications for the development of an 
IR at UNC‐CH for chemistry researchers.  On the one hand, the mechanical challenges for the 
IR are not as difficult as we presumed.  Data that is collected in a variety of formats is often 
converted to a common format before analysis.  Also, data is typically maintained by 
researchers in electronic format.  Tempering these results, the majority of researchers used 
hand‐written notes during the experimental process.  Further studies would have to determine 
if these notes are maintained with the data and how crucial the notes are to understanding 
the data.  On the other hand, the expected users did not express interest in an IR for their 
data.  Some of the participants’ concerns, such as their discomfort in sharing before 
publication and in sharing with those outside of UNC, can be overcome through limiting access 
to the data in the IR, giving control to the depositors. 
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Participants also worried that their data would not be used properly.  Overcoming 
these fears would require further investigation into the data itself—how the data is collected 
and how it is used.  The difficulty of this task can be reduced if we focus on a smaller group of 
researchers with more uniform practices and opinions.  Analytical chemists expressed less 
interest in a repository than the rest of the sample, and biological chemists expressed more 
interest.  Our small sample size prevented us from comparing other disciplines.  Further 
investigation could survey other sub‐disciplines to see if their researchers are good candidates 
for a pilot IR program. 
All three researchers who made their data publically available used the journal, which 
is an alternative to the institutional and domain‐specific repositories.  This form of data 
preservation could mitigate the two major data sharing fears.  By working within the 
publication process, if another researcher were to copy their work, it would be open 
plagiarism.  A researcher legitimately using their data would have access to the paper that 
accompanies it; this paper might include the context and methods that enable other 
researchers to use the data correctly.  Finally, by incorporating data preservation into the 
research process, researchers will not have to learn new habits, but instead adapt old ones.  
However, this is an incomplete solution.  Journal publishers may represent the best way to 
preserve scientific data, but not to make the data openly accessible. 
Publishing articles in journals may lead to citation counts which may lead to tenure 
and job advancement for the researcher.  There is no corresponding reward structure 
motivating researchers to share their datasets.  Once such an incentive system is in place, one 
that also gives the datasets meaningful context, then there is the possibility for a new type of 
science.  Instead of individuals collecting and processing their own data, then sharing their 
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final results, everyone can collaborate through a worldwide network of searchable raw 
datasets.  Recent technology has enhanced the way science is performed—instruments see 
further and computers process faster—but raw data preservation and access has the potential 
to change the fundamental process of science. 
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7 Appendices 
7.1 Appendix A 
7.1.1 Introductory Email 
Hello, 
 
My name is Matthew Hopkins, and I am a 2nd year student in the School of Information 
and Library Science.  For my master’s paper, I am conducting a research survey of 
scientists in the field of chemistry, concerning how they manage their data.  This 
survey will only be sent to researchers at UNC.  The outcome of this research will 
inform the development of an Institutional Repository at UNC to maintain chemical 
research data that can be used by others.  If you choose to participate, just click the 
link at the bottom of this email.  You will be taken to an anonymous online survey that 
should take less than 25 minutes to complete. 
 
Your participation in this study is completely voluntary.  You are free to answer or not 
answer any particular question, and you may exit the survey at any time.  There is a 
potential risk of deductive disclosure.  For instance, your use of a particular database 
might be unique among your colleagues, and including this response in the results 
section of this study will indicate that you have taken the survey.  To mitigate these 
risks, the results will be analyzed collectively, so that deductive disclosure of one 
particular response does not affect the security of any other responses. 
 
There is no cost to you for participating in this survey.  You will have the chance to win 
one of three $25 gift cards to The Daily Grind.  To enter this drawing, you will be asked 
to give an email address on the last page of the survey. 
58 
You may contact me with any questions at (804) 370‐4947 or by email 
(mfhopkin@email.unc.edu).  Or you may contact my faculty advisor, Cathy Blake 
(cablake@email.unc.edu). 
 
All research on human volunteers is reviewed by a committee that works to protect 
your rights and welfare.  If you have questions or concerns about your rights as a 
research subject you may contact, anonymously if you wish, the Institutional Review 
Board at 919‐966‐3113 or by email to IRB_subjects@unc.edu.  Use study number 09‐
0234 to reference this study.  
 
You will receive a reminder email in two weeks.  Thank you in advance for your time! 
 
Sincerely, 
 
Matthew Hopkins 
 
 
By clicking this link and completing the survey, I agree to be a participant in this study. 
 
Link 
7.1.2 Reminder Email 
Dear Sir or Madam, 
 
I recently sent you an invitation to participate in a survey of scientists in the field of 
chemistry, concerning how they manage their data.  This survey is only being sent to 
researchers at UNC.  The survey will take less than 25 minutes of your time and will 
inform the development of an Institutional Repository at UNC to maintain chemical 
research data. 
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Thank you so much if you have already completed it.  If not, I would greatly appreciate 
it if you could take the time to do so. 
 
Sincerely, 
 
Matthew Hopkins 
 
 
By clicking this link and completing the survey, I agree to be a participant in this study. 
 
Link
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7.2 Appendix B 
7.2.1 Primary Survey 
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7.2.2 Compensation Survey 
 
Page 1 
 
Page 2 
 
 
